









摘　要　用 Visual C 语言编写了催化剂分子设计专家系统的通用数据库 , 应用面向对象编程技术 , 使用主数据
库结构信息封装类 , 子数据库结构信息封装类和数据文件封装类封装了数据库信息。 数据的输入输出则是通过
将重载操作符设定为数据封装类的友员函数来实现的。这一方法实现了数据库的程序无关性 , 方便了数据库的
扩充与更新 , 并设计成窗口式通用界面 , 提高了程序的易用性。
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ABSTRACT　An univ ersal database fo r expert system of catalyst design w as developed using V isual C language.Based
on the object-oriented pro gramming technology , the information of database was encased into the structure-information-
encapsulation class of main da tabase , the structure-info rmation-encapsulation class of sub-database , and the encapsulation
class of data files , respectively.The over-loading operato r was defined as a friend function of the da tabase encapsulation
class fo r the pr actice of data input/ output.I t is ease-to-use and convenient fo r the expansion and updating of database via
the general window-type user interface.
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　　利用计算机大容量信息处理和人工智能的功能 , 结合催化科学的特点 , 根据催化反应机理和活性结构
的系列模型 , 模仿专家进行过程设计的思维方式 , 实现催化剂的计算机辅助设计 , 是催化领域的前沿课
题。它不仅可以用于指导实用催化剂的开发 , 而且可以解释或验证催化机理和活性结构的合理性 。计算机
辅助催化剂分子设计的这种导向作用已引起了催化界的广泛重视 。70年代以来 , 国内外许多学者[ 1-11]都




在这一方面已做了大量工作 , 并针对甲烷氧化偶联催化反应初步开发出工作于 DOS 环境下
的小型催化剂分子设计专家系统 (ESMDC)。最近 , 我们又使用 Visual C 5.0程序语言 , 实现了数据库
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即数据级和程序级。专家系统则将知识组织成三级 , 即数据库级 、 知识库级和控制级。专家系统的主要特
征是有一个巨大的知识库级。我们的设想是设计出一个具有相当通用性的系统 。虽然 , 针对不同类型反应
的知识库的具体条件可能完全不同 , 但是 , 每个知识库的组织方式却存在着相当多的共同点 。因此 , 只要
有足够完善的数据库 , 再配合适当的搜索规则 , 就可能实现一个通用系统 。根据这一思路 , 我们首先设计
出一个数据库系统 , 使其能方便地实现数据的添加与修改 , 为实现一个较为完善的数据资料库做好软件准
备。而后设计了知识库生成系统 , 可根据用户的要求生成知识库 , 由此实现对不同类型反应的催化剂设
计。最后是设计一个知识库综合设计系统 , 根据用户生成的知识库设计出符合条件的可能催化剂 , 并进行
综合调整和评估 。本文将主要介绍通用数据库的结构及其用户界面 。
2　数据库结构信息封装类
　　主数据库体系由一系列子数据库构成 , 每个子数据库则由数据结构信息和数据文件组成 。我们使用
Visual C++5.0程序语言 , 应用面向对象编程技术 , 用类 (Class)封装了数据库信息。主数据库结构信
息封装类如下所示:
class CMainLib;　　　　　　　　　　　　　　　　　// 预定义
ifstream& operator  (ifstream&, CMainLib＊);
ofstream& operato r  (ofstream&, CMainLib＊);
class CMainLib　　　　　　　　　　　　　　　　　// 类名为 CMainLib
{
CString m LibName;　　　　　　　　// 子数据库名
　　CString m F ileName; // 子数据库存档文件名
　　CString m Description; // 子数据库描述
public:
　　void SetLibName(CString s)　　　　// 读取及设定数据库信息的





　　friend ifstream& operator  (ifstream&, CMainLib&);
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　// 输入重载 
　　friend ofstream& operato r  (ofstream&, CMainLib&);
　　　　　　　　　　　　　　　 // 输出重载 
　　CMainLib(　);　　　　　　　// 构造函数





　　CString m strI temName;　　　　　　// 数据项名称
　　CString m strDescription; // 数据项描述
　　CString m strI temUnit; // 单位
　　CString m strLength; // 数据总长度(字符串)
　　int m intLeng th; // 数据总长度(整数)
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　　CString m strDec; // 小数点位数(字符串)
　　int m intDec; // 小数点位数(整数)
　　CString m strType; // 数据类型　(字符串)
　　int m intType; // 数据类型　(整数)
public:
















int Ge tIntLeng th(void)
friend ifstream& operator  (ifstream&, CSubLib&);
// 输入重载 
friend ofstream& operato r  (ofstream&, CSubLib&);
// 输出重载 
CSubLib(); 　　　// 构造函数
virtual ～ CSubLib(); // 析构函数
};
单个数据记录用类 CData封装 , 再用类 CDataLib封装一个数据库中的所有数据记录.数据文件封装









virtual ～ CData(); // 析构函数
friend ifstream& operator  (ifstream&, CData＊);　　　// 输入重载 






int m intLeng th;　　　　　　　　　　// 单个数据记录的长度
CString filenamedat; // 数据库存档文件名
CString m strLibName; // 数据文件名
CData＊m data[ 2000] ; // 数据记录
　　　(假定记录数不大于 2000)
int m intDataNum; // 数据记录个数
int m intItemNum; // 数据项个数
int m intPos1[ 100] ; // 每个数据项的位置
int m intType1[ 100] ; 　　　// 每个数据项的类型
int m intLeng th1[ 100] ; // 每个数据项的长度
CSubLib
＊
subLib[ 100] ; // 数据库结构
　　　(假定数据项数不大于 100)
// 成员函数:
BOOL InitData(void); // 初始化
CString GetALine(int); // 取得某一数据记录
void SetAStrItem(int , int , CString); // 写某一数据记录
CString GetAStrI tem(int , int); // 取得某一数据记录的
　　　某一数据项(字符串)
int Ge tAnI tem(int , int); // 取得某一数据记录的
　　　某一数据项(整数)
CDataLib(　); 　　// 构造函数
virtual ～ CDataLib(); 　　// 析构函数
};
数据库数据有字符串 (CString)、整数 (Integer)、浮点数 (Float)和布尔型数 (Boolean)等 5种类
型 , 根据不同需要可选用不同的数据类型。数据项长度对字符串而言即为其实际长度 , 对单字符而言为
1 , 对整数为其位数 , 对浮点数为其整数及小数位数之和并包括小数点 , 对布尔型数也为 1 , 数据项描述
是对该数据项的说明性文字 , 小数位数只对浮点数有效。
3　数据的输入输出
　　数据的输入输出是通过将重载操作符 与 设定为数据封装类的友员函数 , 从而实现数据的读取 。例
如:




friend ifstream& operator  (ifstream&, CSubLib&);// 输入重载 
friend ofstream& operato r  (ofstream&, CSubLib&);// 输出重载 
// friend 表示将函数设定为友员
};
ifstream& operator  (ifstream& instr , CMainLib＊ t)
{
char s[ 200] =“  0” ;
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instr.getline(s , 199 ,`@' );　　　　// 将“@”设定为边界
if((s[ 0] <20)&&(s[ 0] >-1)){





instr.getline(s , 199 ,`@' );
t->SetFileName(s);





ofstream& operato r  (ofstream& outstr , CMainLib＊ t)
{
outstr  t->GetLibName() ̀ @'  t->GetFileName()
　　　 ̀ @'  t->GetDescription() “ @ n”;
return outstr;
}
其中 , ofst ream 为输出流类 , if st ream 为输入流类 , 主数据库和数据结构数据库的数据间以 “ @” 间
隔 , 具体数据库的数据间以 “ ” 间隔 。
4　用户界面
　　选择Window s主界面 File菜单中的选项 DataBase 项进入数据库操作。主数据库储存数据库的总体信
息 , 包括数据库的名称 、 描述及储存的文件名。主数据库界面中 , Pre/Next:上一个/下一个数据库。Ap-
pend :在主数据库末尾添加一个数据库。 Insert :在主数据库当前位置添加一个数据库。Delete :在主数
据库当前位置删除一个数据库 。Save Change:保存修改过的主数据库 。Modify :修改当前数据库的名字 、
描述及所指向的文件 。Edit Item :修改当前数据库的数据结构及添加修改数据记录。Close :关闭本窗
口。
数据结构的修改界面中 , ItemList:从此列表中选中待修改的数据项 , 再进行添加 、删除或修改操作 。
ItemUnit:数据的单位 。Type , Length , Dec:类型 , 长度 , 小数位数 。Undo:取消所做的操作。Open
Lib:浏览数据 , 进行添加 、修改。
在数据浏览界面中 , 单击 “Modify Data” 则进入数据修改 、 添加界面 。其中 , Input Data:显示 、输
入数据的窗口。Select Item :选择数据项 。 <, > :移动到第一个/最后一个记录。  ,  :快速移
动 , 向前/后移动 10个记录。 <, > :向前/后移动 1个记录 。Move to :在方框中填入要移往的记录号 ,
再按此按钮即可移动指针 , 其他情况下此处显示当前的记录号 。
知识库的组织方式与数据库类似 , 并可由使用者动态创建和修改 , 详细情况将另文报道 。
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